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Areesde coneixement (BOE): Enginyeria Quimica. Quimica Analitica.
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d'experiments.

Responsable: EvaCarral

Prerequisits:

Corequisitss. MEEQ

Objectius: Ensenyar I'alumne a obtenir conclusions de les dades obtingudes dels experiments
que es realitzen amb la finalitat d'obtenir informacié quimica o biologica d'un
sistema material. També sintrodueix I'alumne en la modelitzacio del sistema capag
de guiar-nos cap a la modelitzacié del problema.

Programa:

Tema 1. Introduccio. (1h)
Introducci6 a la Quimiometria. Problemes analitics. Errors en I'analisi quantitatiu. Tipus d'error.
Maneig d'errors sistematics. Planificacid i disseny d'experiments.

Tema 2: Errorsen I'analis classic. Estadistica de mesuresrepetides. (2h)
Presentacié de resultats. Conceptes estadistics fonamentals. Distribucié de mesures repetides.
Definicié de mostra. Distribucié mostral de la mesura. Limits de confianca de la mesura per a
mostres grans. Limits de confianca de la mesura per a mostres petites. Altres usos dels limits de
confianca. Limits de confianca de la mesura geométrica per a una distribuci6 logaritmico-normal.
Propagacio d'errors aleatoris i sistematics.

Tema 3. Provesde significacio. (5h)
Introduccio. Comparacié d'una mesura experimental amb un valor conegut. Comparacié de dos
mesures experimentals. Provat per parelles. Proves d'unai dues cues. Prova F per a comparacio
de desviacions estandards. Valors anomals. Andlisi de varianca. Comparacio de varies mesures.
L'aritmetica dels calculs ANOVA. Separacio i estimacio de variants utilitzant ANOVA. ANOVA
de dos factors. Prova xi-quadrat. Prova de la normalitat d'una distribucié. Conclusions a partir de
les proves de significacio.

Tema 4: Mesures analitiques de qualitat. (3h)
Introduccid. Mostreig. Estratégia de mostreig. Métodes de control de qualitat. Diagrames Swhart
per a valors mitjans i per a rangs. Establiment de la capacitat del procés. Esquemes d'andlisi
d'habilitat. Assaigs de col laboracid. Representacions grafiques de dues mostres. Preparacié d'un
assaig de col laboracié. Calculs en assaigs de col laboracié. Incertesa.

Tema5: Métodes de calibratge en analisi instrumental: Regressié i correlacio. (4h)
Introduccié a lI'andisi instrumental. Grafics de calibratge en analis instrumental. Coeficient de
correlacidé moment-producte. Recta de regressio de y sobre x. Errors en €l pendent i ordenada a
I'origen de la recta de regressié. Calcul de la concentracié i el seu error aeatori. Limits de
deteccio. Métode de les addicions estandard. Us de rectes de regressié per a la comparacio de
metodes analitics. Rectes de regressid ponderades. Interseccio de dos linies rectes. Calculs de
regressio i ANOVA. Métodes de regressio curvilinia. Ajust de corbes.

Tema 6: Métodes no paramétricsi robustos. (4h)
Introduccié. Mitjana: analiss de dades inicials. Prova de signes. Prova de ratxes de Wald-




Wolfowitz. Prova de rangsi signes de Wilcoxon. Proves simples per a dos mostres independents.
Proves no parametriques per a més de dos mostres. Correlacié ordinal. Métodes de regressio no
parametrics. Métodes robustos. Métodes de regressio robustos. Prova de bondat de I'gjust de
Kolmogorov. Conclusions.

Tema 7: Disseny experimental i optimitzacio. (4h)
Introduccié. Randomitzacio i experiments amb blocs. Anova de dos factors. Quadrats llatins i
altres dissenys. Interaccions. Disseny factorial davant de la d'un factor cada cop. Disseny factorial
i optimitzacio. Optimitzacio: principis basics i metodes univariants. Optimitzacio utilitzant un
métode de cerca de variable alternativa. Métode de maxim pendent o de gradient. Optimitzacié
pel métode Simplex. Templat simulat.

Tema 8. Analisi de multivariants. (1,5h)
Introduccio. Andisi inicial. Andis dels principas components. Anadlisis agrupats. Andisi
discriminant. Métode del vei més proxim. Regressio multiple. Regressiéo multivariant. Regressio
parcia de minims quadrats. Calibratge multivariant. Xarxes de neurones artificials.

Practiques de Laboratori:

1. Utilitzaci6 de full de calcul per aplicacié dANOVA de dos factors sense replicats. (2h)
2. Utilitzaci6 de full de calcul per aplicacié dANOVA de dos factors amb replicats. (3,5h)
3. Utilitzacio de full de calcul per regressio lineal. (2h)

Activitats No Presencials:
1. Redlitzacio d'un cas practic tutelat pel professor.
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